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N/D  N/D  N/D  N/D  0.0000534 
(1) 
Human M1PYK  0.499 (2) (NMR)  ~1  ~80  ~1  0.501 (1) 
Human M1PYK plus 
2 mM oxalate 
0.0570 (1) (NMR)  N/D  N/D  N/D  0.0580 (1) 
TbPYK  0.952 (10) (NMR)  0.080 (18)  N/D  N/D  0.864 (9) 
TbPYK plus 18 μM 
F26BP 
1.620 (6) (NMR)  N/D  N/D  N/D  1.471 (6) 
TbPYK plus F16BP  N/D  1.95 (67)  54 (16)  1.77 (61)  N/D 
TbPYK plus 20 mM 
oxalate 
0.052 (1) (NMR)  N/D  N/D  N/D  0.047 (1) 
Rabbit muscle LDH  −0.0184 (10) (NMR)  −0.011 (4)  N/D  N/D  N/D 
Codfish muscle PYK 
[9] 
0.90  N/D  N/D  N/D  0.95† 
Rabbit muscle PYK 
[10] 


















PDB code  4KCT  4KCU  4KCV  4KCW 
Data collection         
  Space group  I222  I222  I222  I222 
  Cell dimensions         
    a, b, c (Å)  102.99, 108.17, 264.49  103.37, 108.27, 265.19  103.25, 108.01, 265.82  103.88, 108.56, 
264.53 
    α, β, γ (°)  90.00, 90.00, 90.00  90.00, 90.00, 90.00  90.00, 90.00, 90.00  90.00, 90.00, 90.00 
  Solvent content (%)  64  64  64  64 
  Wavelength (Å)  0.98  0.98  0.98  0.98 
  Resolution (Å)  74.59–1.95  74.77–2.35  74.63–2.18  74.95–2.50 
  Number of reflections  712620 (78336)  418584 (57192)  466551 (57373)  355013 (50704) 
  Number of unique reflections  107112 (15148)  62179 (8915)  77484 (11193)  52143 (7546) 
  Wilson B‐factor (Å2)  20.0  36.7  24.4  43.3 
  Rmerge (%)  9.0 (47.0)  11.9 (70.3)  11.4 (40.9)  12.7 (64.0) 
  I/σI  12.7 (3.6)  10.9 (3.0)  11.1 (3.9)  12.0 (3.4) 
  Rmeas (%) (within I+/I−)  10.6 (57.5)  14.0 (83.3)  13.8 (50.8)  14.9 (75.8) 
  Rmeas (%) (all I+ and I−)  10.4 (56.0)  13.6 (80.3)  13.6 (50.3)  14.7 (74.7) 
  Rpim (%) (within I+/I−)  5.5 (32.4)  7.3 (43.8)  7.6 (29.6)  7.8 (40.1) 
  Rpim (%) (all I+ and I−)  4.0 (23.7)  5.2 (31.1)  5.5 (21.9)  5.6 (28.5) 
  Completeness (%)  99.6 (97.5)  99.9 (99.7)  100.0 (99.9)  100.0 (100.0) 
  Multiplicity  6.7 (5.2)  6.7 (6.4)  6.0 (5.1)  6.8 (6.7) 
Refinement         
  Monomers in ASU  2  2  2  2 
  Number of reflections  101756  59028  73586  49482 
  Rwork/Rfree  15.29/18.31  15.99/20.58  15.75/19.34  15.97/20.23 
  Number of non‐hydrogen atoms         
    Protein  7657  7631  7619  7653 
    Water  781  440  751  434 
    Ligand  74  62  82  74 
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   Average B‐factor (Å2)         
    Overall  27.31  38.36  26.63  38.37 
    Overall (exclude B‐domain of chain A)  25.44  34.41  24.66  34.46 
    Protein (chain A and chain B)  26.44  38.50  26.04  38.62 
    Protein (chain A and chain B exclude B‐
domain of chain A) 
24.23  34.28  23.77  34.46 
    B‐domain/chain A  45.99  76.31  46.35  75.65 
    B‐domain/chain B  32.19  46.50  32.74  45.17 
    Water  35.90  36.22  32.24  34.35 
    Ligand  26.94  35.92  29.13  35.39 
    Mg  22.50  48.27  36.35  36.67 
    Active‐site analogue  24.60  57.77  39.45  40.80 
  Number of residues (protein)  996  996  996  996 
  Number of ligands  11  8  11  11 
  Number of water  781  440  751  434 
  RMSDs         
    Bond length (Å)  0.0114  0.0120  0.0102  0.0107 
    Bond angle (°)  1.0933  1.1415  1.0385  1.0566 
  Ramachandran plots         
    Favoured (%)  97.0  96.0  97.0  96.6 
    Allowed (%)  99.7  99.7  99.8  99.8 
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